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Comparison of stabilities was performed in solid NaCl, KCl and CsCl by molecular 
dynamics simulations.  Each crystal of compound was assumed to have two types of crystal 
structure i.e. NaCl-type and CsCl-type at the lowest temperatures. NaCl-type structure was more 
stable than Cs-type structure when the interatomic potential was assumed as the molecular 
dynamics package “Materials Explorer”.   Revised potential function was proposed to explain 
the phase transition in solid CsCl. 
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2.2 結晶構造の決定 
陽イオンの半径を r+, 陰イオンの半径を r-として、
陽イオンと陰イオンがたがいに接触する時の半径比
を求めてみる。（Fig.4）簡単のために 2 次元の平面
における比を計算すると r+/r-＝0.155 が求められる。 
 
Fig.4 Definition of the radius ratio 
 






Fig.5 Stability depends on radius ratio 
 









Body-centered cubic lattice 8 0.732～1
Close-packed 12 1  
 
3 次元の構造について、極限半径比を求めてみる
と Table.1 となる。NaCl における半径比は 0.52 であ
って配位数 8 の極限半径比 0.732 よりも小さく体心
立方構造は不適当である。実際半径比が 0.414～
0.732 の間にある場合は配位数 6 の 8 面体の構造（場
合によっては正方形）をとることが多い。CsCl にお






 計算方法として、NaCl, KCl, CsCl の結晶形をそれ











3.1 NaCl の計算結果 
MD セル： NaCl 
使用ソフト：Materials Explorer V4 pro1)  
原子数：128 個 (CsCl 型) , 512 個 (NaCl 型) 
アンサンブル：NTP 
総ステップ数：1, 000, 000 steps 
時間刻み幅：1 fs  
圧力：1 atm 
温度：100 K から融解に十分な高温度まで 
 
  シミュレーション結果を Fig.7 から Fig.11 に示す。 
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Fig.7 Final molecular configuration of NaCl 
 
 































































Fig.11 Molar enthalpy of NaCl vs. temperature 




3.2 KCl の計算結果 
MD セル： KCl 
使用ソフト：Materials Explorer V4pro  
原子数：128 個 (CsCl 型) , 512 個 (NaCl 型) 
アンサンブル：NTP 
総ステップ数：1, 000, 000 steps 
時間刻み幅：1 fs 
圧力：1 atm 
温度：100 K から融解に十分な高温度まで 
 































































Fig.14 Molar enthalpy of KCl vs. temperature compared 
with the experimental value 
 
3.3 CsCl の計算結果 
MD セル： CsCl 
使用ソフト：Materials Explorer V4 pro  
原子数：128 個 (CsCl 型) , 512 個 (NaCl 型) 
アンサンブル：NTP 
総ステップ数：1, 000, 000 steps 
時間刻み幅：1 fs 
圧力：1 atm 
温度：100 K から融解に十分な高温度まで 
 

























































Fig.17 Molar enthalpy of CsCl vs. temperature compared 
with the experimental value
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4. 計算結果についての考察 
 
Table.2 Melting point 
 
Table.2 はそれぞれ融解した前後の温度の平均で
ある。計算結果より、CsCl 型に比べ NaCl 型の方が
高い温度になるまで融解しない。これは NaCl 型の
方が安定した構造であるといえる。NaCl 型をとる
NaCl と KCl についてはモルエンタルピーの温度変
化が巨視的実験値を良く対応していることが分かる。
(図 11 と図 14) 
 














5. CsCl におけるポテンシャルの改良 
 
 CsCl 型構造においては、Cs-Cl の距離に対して
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この値から分かるように上のシミュレーションで使
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原子数：1024 個 (CsCl 型) , 1000 個 (NaCl 型) 
他の条件は上で述べたものと共通である。モルエン
タルピーの温度変化を図 19 に示した、 
 



































Fig. 19 Molar enthalpy of CsCl vs.temperature by the 















































Fig. 21 Molar Gibbs energy of CsCl vs.temperature by 
the new potential function. 
 
またモル体積の温度変化を図 20 に示した。低温で
は CsCl 型のエンタルピーが NaCl 型より低いことが
分かる。また NaCl 型の方が融点は高い。そこで中
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